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Ⅰ　 研究の成果　　(1000字程度 〉
緒言
HMX (octahydro-1，3，5，7-tetranitro-
1，3，5，7-tetrazocine)には常 圧 ・常 温 で4つ
の相 α，β，γ，δが存在 す る こ とが知 られ て
い る．打 撃 起爆 感 度 は β＜α＜γ＜δとさ
れ てお り，ま た結 晶 と して の安 定性 は こ
れ と逆 に β＞ α＞ γ＞ δと され て い る．分
子構 造 は2通 りあ り，β相 はchair型8員
環 ・C1点群 ，他 はboat型8員 環 ・C2ν点 群
に属す．Czerskiらは第 二 高調 波 の選 択 律
を用 いて，β-HMXが起爆 時 に起 爆感 度 の
高 い δ相 へ転 移 してか ら爆 発 に至 っ て い
る可能性 を実験 的 に示 唆 した．
Fig. 1.HMXの格 子 定 数 の圧 力 変 化.
目的及び方法
　 本研究では，β-HMXにダイヤモ ン ドアンビルセル を用 いて高圧力 を印加 し，粉末X線 回
折測定 とその結果 を用いてRietveld解析 を行 うことによってHMXの 高圧下 におけ る結 晶
構造を解明す る．また，高圧 下でフー リエ変換赤外吸収 スペ ク トル(FT-IR)を測定 し，分子構
造転移の有無を確認す る．
結果 考察
　 測定 された粉末X線 回折パ ター ンは，加圧 に よる静水圧性 の減少 に伴 い，回折強度 は低
下す るものの，相転移 と認 められ る変化は現れ なかった(20°の ピー クはガスケ ッ ト材 に由来
し，HMXではない)．従 って，　Rietveld解析 に よって得 られた結晶構造 も常圧 と同一 の空間群
P21/n，分子構造によ り最適化 され た．分子間距離 の減少 が見 られた．
　 格子定数の圧力変化 はFig.1のよ うになった．12GPaを境 にc軸 が増加傾向 に転 じるこ
とが分かる．また，b軸の減 少傾 向が若干急になってい る．
　 FT-IRスペ ク トル は，強度が著 しく減少す るものの，分子構造の転移 を示唆す るスペ ク ト
ル形の変化は見 られなかった.ピー クシフ トは総 じて大き くないが，1100cm－1～1600cm－1
の主に8員 環 ・NO2に由来す る振動にブルー シフ トが認め られ た．これ は分子間距離 の減少
によって斥力が働 いた結果 であると言 える．


